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2. 計 算 手 法 
平面波擬ポテンシャル法による密度汎関数理論
(DFT)計算ソフト CASTEP を用いて計算を行った．
交換相関汎関数は GGA-PBE を用いた．3 層のジル
コニウム層と 6 層の酸素層からなる 4.3 mol% YSZ 
(111)表面に真空層 10 Åを挿入した 4×2スラブモデ
ル(Zr22O47Y2)を用いて計算した．ジルコニアの格子













































例を図 1 に示す．算出した 1073 Kにおける酸素イオ













モデルを用いて YSZ 上での H2O 解離の反応速度定
数の導出及び考察も行った． 
 
1) H. Kohno, T. Ogura, et al., ECS Trans., 57, 2865 (2013). 
2) M. Vogler, et al., J. Electrochem. Soc, 156, No. 5, B663 (2009). 
(T =1073K) D  (cm2/s)
O2- on YSZ 9.38×10-12
O2- on YSZ (fix) 3.24×10-11
O2- on YSZ (ref)[2] 2.30×10-11
図 1 YSZモデルを用いた拡散 TS探索の例 
 (Zr：水色 O：赤色 Y：緑色) 
